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摘 要:金属材料细观尺度晶体三维模型数值模拟技术为深入研究材料塑性变形机制和材料成型工艺提供

了新思路,而细观尺度晶体三维模型的精准度直接影响塑性数值模拟结果的可靠性。因此,利用Voronoi图

构建方法,通过控制晶粒模型规整度和晶粒度,构建金属材料细观尺度晶体三维模型,能够准确反映金属材料

晶粒的大小、形状和空间位置分布等细观结构特征,为分析细观结构对宏观力学性能的影响,进行可靠的数值

模拟分析打下基础。
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Abstract:
 

The
 

three-dimensional
 

model
 

numerical
 

simulation
 

technology
 

of
 

mesoscopic
 

crys-
tal

 

of
 

metal
 

materials
 

offers
 

a
 

new
 

idea
 

for
 

further
 

research
 

on
 

material
 

plastic
 

deformation
 

mechanism
 

and
 

material
 

forming
 

process.
 

Nevertheless,
 

the
 

accuracy
 

of
 

the
 

three-dimen-
sional

 

model
 

of
 

mesoscopic
 

crystal
 

directly
 

influences
 

the
 

reliability
 

of
 

the
 

numerical
 

simula-
tion

 

outcomes
 

of
 

plasticity.
 

Therefore,
 

this
 

study
 

employs
 

the
 

Voronoi
 

diagram
 

construction
 

method
 

to
 

create
 

a
 

three-dimensional
 

model
 

of
 

metallic
 

materials
 

at
 

the
 

mesoscopic
 

scale
 

by
 

controlling
 

the
 

regularity
 

and
 

grain
 

size
 

of
 

the
 

grain
 

model.
 

This
 

model
 

accurately
 

reflects
 

the
 

mesoscopic
 

structural
 

features
 

of
 

metallic
 

materials,
 

such
 

as
 

the
 

size,
 

shape
 

and
 

spatial
 

position
 

of
 

the
 

grains,
 

laying
 

a
 

foundation
 

for
 

analyzing
 

the
 

influence
 

of
 

mesoscopic
 

structure
 

on
 

macroscopic
 

mechanical
 

properties
 

and
 

conducting
 

reliable
 

numerical
 

simulation
 

analyses.
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力学性能的要求越来越多元化,材料学单一学科“试错法”实验研究难以满足工业生产需求[1]。鉴于金属

材料的细观组织结构对宏观机械和力学性能的影响,金属材料变形的本质需要在细观尺度上进行更深层

次的理论研究和探索[2-3]。现代材料学和物理理论已经证明,材料多晶体结构排列的无序性可以使宏观金

属材料塑性变形行为保持均匀性[4]。因此数值模拟、计算机图形学以及虚拟现实技术的快速发展,使利用

有限元数值模拟方法进行金属材料细观结构研究成为可能[5]。
K-B-W自洽模型[6-7]和Hill自洽模型[8]利用球体和椭球体代替金属晶粒模拟多晶体的变形,但此方

法无法形成空间致密结构,影响晶体弹塑性变形的应力-应变响应;LIN等[9-10]通过建立空间正六面体立

方晶格结构模拟细观多晶体结构,并采用等效面力法模拟了多晶体弹塑性变形响应,满足了空间结构的致

密性要素,但是与真实晶粒结构形状存在较大差异;LIU等[11]利用Neper软件建立Voronoi图多晶模型,
基于深度学习和CPFEM对异质多晶的微孔损伤进行统计预测;郑战光等[12]开发了Voronoi图多晶体模

型,实现了用CPFEM
 

模拟的粗糙网格划分方法;张江溯等[13]基于Voronoi图晶体建模方法建立了多晶

体之间有晶界的模型;王姝予等[14]在研究CrMnFeCoNi高熵合金拉伸断裂时晶界处的损伤演化和裂纹扩

展力学行为时,建立了基于三维Voronoi图晶体模型的Cohesive单元晶界模型。
在金属材料的微细观尺度变形中,研究者们对实际晶体中存在的多形态晶体结构模型的研究较少,对

于金属材料晶体结构存在的晶粒形状、尺寸随机且位置分布不可控的问题,缺乏有效的构建方法[15]。然

而建立符合金属材料实际结构的晶体模型对研究细观晶体变形机制,提高晶体塑性变形数值模拟的可靠

性以及细观尺度材料结构设计有重要意义[16]。本文提出一种基于Voronoi图利用数值建模方法对金属

晶体细观结构进行三维可视化仿真的方法,探究多晶体晶粒间变形物理机制。
利用Voronoi图进行金属细观结构三维可视化仿真并结合模型规整度控制和晶粒度控制方法得到的

金属结构三维模型能够准确反映金属材料晶粒的大小、形状和空间位置等细观结构特征,进而分析细观结

构对宏观力学性能的影响[17-18],且通过将Voronoi图与晶体塑性理论相结合,可以模拟面心立方多晶集合

体在单轴单向拉伸过程中的应力-应变响应,真实反映金属材料的应力随应变速率增加而变化的规律。

1 Voronoi图建模原理

1.1 二维Voronoi图

Voronoi图被定义为区域内相邻两点的垂直平分线所组成的连续多边形域,即对于给定种子点集合

P,依据最临近原则,每个多边形域包含且仅包含种子点Pi,且域内的任意一点到
 

Pi 的距离比到其他点

更近。任意种子点集合P={P1,P2,…,Pn}中的Pi 和拥有边界Ω 的空间区域R 被Voronoi图多边形剖

分成任意单域Ri,表示为

Ri={x∈ℝ2|d(x,Pi)≤d(x,Pj),i={1,2,3,…,n},i≠j} (1)
式中:ℝ2为平面直角坐标系;d(x,Pi)为点x和Pi 之间的欧几里得距离。

图1 Voronoi图结构

Voronoi图结构如图1所示。
Voronoi图作为一种空间结构剖分算法,是

对二维平面图形或三维立体图形基体的结构划

分,而基体图形被划分成Voronoi图结构区域的

数量以及形状取决于基体图形内种子点的分布数

量和分布紊乱程度,因此可以通过控制种子点坐

标改变Voronoi图的封闭凸多边形形状,控制种

子点分布密度改变Voronoi图的封闭凸多边形大

小。
1.2 三维Voronoi图结构

三维立体Voronoi图晶体建模与二维平面

Voronoi图建模方法相似,将Voronoi图种子点

45



第1期   卢石磊,等:利用Voronoi图进行金属细观结构三维可视化仿真

分布在三维空间内,用空间垂直平分面代替平面垂直平分线即可获得对应的三维Voronoi图立体结构。
图2分别是以正方体、圆柱体和球体为基体并随机植入100个种子点生成的三维Voronoi图立体结构。

图2 三维Voronoi图立体结构

2 Voronoi图晶体模型构建

根据Voronoi图的结构特点,利用ABAQUS软件构建基体几何图形,通过Python生成种子点并进

行网格划分得到单元空间排布,生成晶粒的基础模型。
Voronoi图算法生成模型不拘泥于图形结构形式,可以对任意二维或三维图形进行剖分生成细观

Voronoi图结构,且Voronoi图算法剖分空间结构不受基体形状的限制,可以对任意几何结构进行剖分。
基体边界会对边界处Voronoi图结构进行切割布尔运算,因此在基体边界处无法形成完整的Voronoi图

结构。Voronoi图算法生成晶粒模型过程如下:
1)

 

建立二维或三维基体几何图形,在基体图形内插入种子点;
2)

 

判断设置的种子点是否存在四点共圆(圆内无其他点)种子点,如果不存在,直接利用Voronoi图

算法对基体图形进行剖分,生成Voronoi图晶体几何模型;如果存在,则在圆内插入干扰种子点后利用

Voronoi图算法生成晶体几何模型。

图3 Voronoi图晶体模型构建流程

晶体模型生成流程如图3所示。

3 晶体模型的形态控制

平衡状态的金属材料细观组织晶体是分布均匀且

大小相同的,但由于界面能的存在,晶粒界面会发生界

面转动以及曲面晶界的平直化运动,最终形成的平衡

态组织形貌呈无规律状分布,且彼此之间存在相互制

约力和影响力,而金属材料细观组织的晶体结构模型

的精准度会影响结构数值模拟结果的可靠性。因此需

要通过改变Voronoi图种子点坐标和密度的方式进行

晶体模型规整度控制和晶粒度控制。
3.1 模型规整度控制

由于金属材料晶粒分布的随机性,晶体模型不需

要与真实晶体组织形貌完全重合,但是应保持晶体模

型和真实晶体结构晶粒尺寸和形状的相似性,即对晶

体模型晶粒规整度进行控制。采用对平衡态正六边形

Voronoi图晶体结构进行干扰控制,对有序种子点坐

标进行排列调整得到需要的晶体模型的方式进行规整

度控制。晶体模型规整度控制具体过程如下:
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图4 Voronoi图晶体规整度控制流程

  1)
 

插入Voronoi图晶体结构种子点。相邻种子

点的坐标值差为k=xi+1-xi(k>0),偏移因子为λ
(0≤λ≤1),则每个坐标的偏移量为λk,而要改变原晶

体模型规整度,对坐标进行偏移时应当随机增加或减

少偏移量,且每个坐标的偏移量应有所区别,因此利用

随机函数random(-λk,λk),在区间(-λk,λk)内生

成一个随机数作为坐标的偏移量,设为m。
2)

 

遍历每一个坐标点,通过随机函数random
(-λk,λk)进行偏移生成新的种子点坐标,通过

Voronoi图算法生成不同规整度晶体模型。
设置Voronoi图种子点坐标,控制晶体模型规整

度流程如图4所示。
以二维Voronoi图为例,首先改变平衡态正六边

形Voronoi图结构,即对原有序种子点坐标(xi,
 

yi)
插入偏移因子,根据偏移种子点坐标重新生成晶体模

型,具体过程如图5所示。
在10×10的二维正方形(将尺寸单位设为1)基

体内插入100个种子点,设置Voronoi图算法种子点

坐标偏移因子λ值分别为0、0.2、0.4、0.6、0.8、1.0,
得到6种不同尺寸形态的单元结构。6种偏移因子构

建的模型如图6所示。

图5 种子点偏移示意

图6 不同规整度Voronoi图
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  由图6可以看出,随偏移因子λ值增加,单元形状和大小逐渐多样化,排列分布也越来越无序。当偏

移因子λ=0.2时,单元形状基本呈六边形形态,单元位置排列分布也与λ=0时相似;随偏移因子λ值逐

渐增加,单元形状愈发不规则,排列分布规律也愈发混乱。当偏移因子λ=1.0时,单元已经是随机排列,
从正六边形规则形状变为无规律的不规则形状。
3.2 模型晶粒度控制

利用平衡态正六边形晶体模型种子点坐标偏移方法实现了晶粒尺寸的规整度控制,但是建立的晶体

模型仅适用于材料中晶粒尺寸差距较小的等轴晶粒结构,对于晶粒尺寸相差几倍或几十倍的多晶粒度晶

体的金属材料还需要进行晶粒度控制,以实现对多晶粒度晶体结构的真实描述。对种子点密度进行迭代,
通过控制Voronoi图结构种子点密度的方法构建多晶粒度晶体模型。由初始Voronoi图晶体模型经过1
次迭代得到的多晶粒度晶体模型如图7所示。

图7 种子点区域密度叠加示意

  Voronoi图结构中每一个凸多边形只被1个种子点占据,凸多边形的数量和种子点数量呈正相关,因
此,在基体内选择特定区域增加种子点密度将使选定区域被划分成新的Voronoi图凸多边形。金属材料

中细小晶粒的组织排布复杂,对于多晶粒度晶体结构的模型构建可以在材料细小晶粒实际所在位置增加

种子点密度,生成多晶粒度晶体模型。选择晶体中较大尺寸的晶粒,生成晶体模型,然后在实际材料中细

图8 多晶粒度晶体建模示意

小晶粒所对应的Voronoi图凸多边形中增加种子点密度,
通过重复此步骤生成需要的多晶粒度晶体模型。多晶粒度

晶体建模主要步骤如下:
1)

 

根据金属材料的大晶粒分布情况生成初始Voronoi
图晶体模型,对比实际晶体结构中小晶粒所在位置,选择初

始晶体模型中的凸多边形区域适当增大种子点密度,将初

始种子点和插入种子点共同作为二代Voronoi图种子点,
重新生成Voronoi图晶体模型;
2)

 

对比二代晶体模型与金属材料晶体结构,再次选择

需要增大种子点密度的凸多边形区域,重复第1)步,生成

三代晶体模型,并依次迭代生成晶体模型。
具体流程如图8所示。
随迭代次数的增加,模型中晶粒细化程度随之增加。

其中多晶粒度晶体模型中改变部分区域的种子点密度,
用于细化选定区域晶粒的同时也会影响其他区域的晶粒

形状尺寸。因此,在构建多晶粒度晶体模型时,初始

Voronoi图晶体模型的晶粒尺寸可以适当增加,以提高晶

体建模时的容错性;此外,布置区域的种子点时也应适当

减小密度值,增加建模的迭代次数,以获得更高质量的多

晶粒度晶体模型。经过4次迭代得到的多晶粒度晶体模

型如图9所示。
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图9 多晶粒度模型

图10 三维多晶粒度晶体模型

  三维多晶粒度晶体模型的构建方法与二维模型类似,
即将二维晶体模型规整度控制和晶粒度控制方法应用至三

维晶体模型,在三维空间Voronoi图凸多面体内增加种子

点密度,并进行种子点的偏移和密度迭代,实现结构单元的

尺寸、形状以及位置分布可控,得到的金属材料三维多晶粒

度晶体模型如图10所示。在晶体三维模型中不同形状和

大小的单元即为金属结构晶粒,形状毫无规律,尺寸大小不

一,且呈无序状分布,符合金属材料晶粒外形和分布的随机

性特点。

4 结论

  Voronoi图凸多边形的形状和尺寸由种子点的坐标和密度决定,利用晶粒组织平衡态的六边形晶体

模型,通过模型规整度控制和晶粒度控制方法,建立了对应的二维晶体模型,将二维晶体模型构建方法应

用至三维模型构建,得到三维多晶粒度晶体模型,并实现了晶体模型的形状、尺寸和位置分布控制。在构

建Voronoi图单元时,通过插入干扰点的方法,消除了原Voronoi图单元中的四叉(或大于4)界面结构,
使最终生成的晶体模型更加符合真实晶体界面特征。

构建的三维晶体模型越接近金属晶体的实际结构,得到的力学模拟结果越接近材料的实际变形情况,
但影响三维晶体模型的力学模拟结果的因素包括晶体内的杂质和第二相等,本文仅对晶体模型的晶粒形

状和尺寸进行了控制,因此对于晶体结构力学性能的预测和模拟会有偏差。下一步将在现有的晶体模型

的基础上,考虑晶体中杂质和第二相结构的建立方法,并进行有限元数值模拟,分析细观多晶体的变形特

点以及晶体取向对多晶体变形的影响。
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